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Для виявлення природи флуоресценції барвника при переходах з 
вищих збуджених станів в дослідженнях енергетичної структури 
молекул використовувався теоретико-груповий аналіз. Катіони 
поліметинових барвників (ПМБ) в транс-конфігурації описуються 






Отримано дані щодо кількості та симетрії молекулярних орбіталей 
(МО) σ- і π- типу. Як випливає з результатів, в групі C2v σ-МО і π-МО 
відносяться до різних уявлень. 
 
Таблиця 1 − Дозволені за симетрією групи C2v квантові переходи з 
поглинанням або випромінюванням світла 
МО σ-А1 π-А2 σ-В1 π-В2 
σ-А1 y-A1 – А2 x-В1 z-В2 
π-А2 – А2 y-A1 z-В2 x-В1 
σ-В1 x-В1 z-В2 y-A1 – А2 
π-В2 z-В2 x-В1 – А2 y-A1 
 
Як випливає з табл.1, квантові переходи між двома π-МО завжди 
дозволені і поляризовані в площині молекули вздовж осі x або y. 
Аналогічно між двома σ-МО. А вже квантові переходи π↔σ можуть 
бути поляризованими уздовж осі z, або заборонені по симетрії. 
Звичайно, крім заборони квантових переходів за симетрією може 
існувати просторова заборона. Вона проявляється в тому випадку, 
коли МО, між якими розраховується квантовий перехід електрона, 
просторово розділені і не перекриваються. 
